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TisAl bilesiginin yapisal ve elastik Ozellikleri genellestirilmis gradiyent yaklasimi (GGA)
kullanilarak yogunluk fonksiyoneli teorisi (DFT) dayali ab initio metoduyla incelendi. TizAl
bilesiginin bagimsiz elastik sabitleri hesaplandi ve sonuglar TisAl bilesiginin mekanik olarak
kararli oldugunu gosterdi. TisAl bilesiginin 6rgii sabiti, elastik sabitler, hacim ve kayma modiilii,
Young modiilii ve Poisson oran1 gibi bazi polikristal biiyiikliikler hesaplanan elastik sabitlerden
tiretilmistir. Elde edilen sonuglar mevcut deneysel ve teorik sonuglarla karsilagtirildi.
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The structural and elastic properties of TisAl compound were investigated using the generalized
gradient approximation (GGA) with ab initio method based on density functional theory (DFT).
The independent elastic constantsof TisAl compound were calculated and the results show that
TisAl compound is mechanically stable. Some polycrystalline quantities such as the lattice
constant, elastic constants, bulk and shear modulus, Young’s modulus, and Poisson’s ratio of
TisAl compound were derived from calculatedelastic constants. The obtained results were
compared with the existing experimental and other theoretical data.

DOI: https://dx.doi.org/10.30855/gmbd.2018.04.01.006



https://dx.doi.org/10.30855/gmbd.2018.04.01.006
https://dx.doi.org/10.30855/gmbd.2018.04.01.006

47 Ozer, Karatash, Cabuk | Gazi Miihendislik Bilimleri Dergisi 4 (1). (2018) 46-49

1. Giris

Titanyum esasl intermetalik TizAl, yiiksek erime
sicakligi, disiik yogunluk ve iyi oksidasyon direnci
nedeniyle, ug¢ak motorlarinda yiiksek sicaklikta
yapisal uygulamalar i¢in umut vericidir [1-3]. 1954'te
J57 Turbojet rotorlarmin piyasaya sunulmasindan bu
yana, titanyum bazli alagimlar, gaz tiirbini
motorlarinda elde edilen performans
iyilestirmelerinde 6nemli bir rol oynadi[2]. Bununla
birlikte, Ti-Al alagimlarinin pratik uygulamalarinda,
oda sicakliginda siineklik ve toklugun olmayist
nedeniyle halda aksamalar vardir. Bu aksama,
elektronik yik yogunlugunun ayarlanmasi ile
baglanmay1 degistirebilen 1ii¢ elementli mikro
alasimlar yoluyla gelistirilmelidir [4]. Chu ve ark.
(1996) tarafindan yeni tahribatsiz degerlendirme
yontemi, resonant ultrasound spectroscopy- RUS,
kullanilarak intermetalik fazlarin elastik
ozelliklerinin tanimlanmasia vurgu yapilarak bu
ozellikler gozden gecirildi [5]. Zhang ve ark. (2013)
gomiilii-atom yontemini kullanarak, katkili TizAl
alagimlarinin  elastik  sabitlerini  ve  mekanik
ozelliklerini incelemislerdir. Tian ve ark. (2013)
VASP yazilmi ile GGA-PW91 ve GGA-PBE
yaklasikliginda L12 yapida Al tabanli alagimlarin
elastik 6zelliklerini aragtirmiglardir[6]. Soufen ve
ark. (2015) APW+lo metodu ile FP LAPW
(fullpotential) kullanarak TisAl intermetalik bilesigin
elastik 6zelliklerini ¢aligmiglardir[7].

Bu c¢alisma ile TizAl bilesiginin yapisal
optimizasyonu yapilarak orgii sabiti, hacim modiilii
ve mekanik ozelliklerinin arastirilmast
amaglanmistir.

2. Materyal ve Metot

Hesaplamalar agik-kaynak Quantum ESPRESSO
(QE)’nun bir parcasi olan PW[8] programi ile
yaptlmistir. QE, yogunluk fonksiyonel teorisine,
diizlem dalgalarma ve psddo potansiyellere
dayanir[9].  Hesaplamalarda  ultrasof  tpsddo
potansiyeller ve Perdew - Burke-Ernzerhof(PBE)[10]

tipi  degis  tokus-koralezyon  fonksiyonelinde
genellestirilmis gradiyent yaklasimi(GGA)
kullanildi.  Yapilan  hesaplamalarda,  diizlem

dalgalarm kesilim kinetik enerji degeri 100 Ry, yiik
yogunlugu i¢in kesilim kinetik enerji degeri 300 Ry
ve k-noktalar1 igin 4x4x4 Monkhorst-Packorgii agt
secilmistir.

Elastik sabitler ElaStic[11] yazilim1 kullanilarak
hesaplanmigtir. ElaStic, ab initio total-enerji ya da
stres hesaplamalarindan verilen herhangi bir yap1 igin

ikinci dereceden elastik sabitleri hesaplamaya bir
ara¢ sunar. Bu ¢aligmada toplam (total)-enerji tercih
edilmistir.

3. Bulgular ve Tartisma

Standart saydam stoneware sirin (STG) ve CaO
eklenen recetelerin kimyasal bilesimi Tablo 3'te
verilmigtir.

3.1.Yapisal Ozellikler

TisAl kristalinin birim hiicresinde, Sekli 1’de
gosterildigi gibi 3 tane Ti, 1 tane Al olmak iizere 4
atom vardir. Bu atomlardan Al (0,0,0), Ti(0,1/2,1/2;
1/2,0,1/2: 1/2,1/2,0) konumlarma yerlesmislerdir.
(Pm3m)

TizAl  kibik L12-AuCu3
kristallesir.

yapisinda

Sekill. TizAl kristalinin birim hiicresi

Hesaplamalarda ilk adim olarak geometrik
optimizasyon yapilarak orgii degeri 4,049 A olarak
bulunmugtur. Elde edilen bu deger Tablo 1’de verilen
literatiir degerleri ile kiyaslandiginda deneysel ve teorik
degerler ile olduk¢a uyumlu oldugu goriilmektedir.

Optimize orgii degeri +%10 araliginda 2’ser adimla
degistirilerek elde edilen orgii degeri ile toplam enerji
hesaplandi. Hesaplanan toplam enerji degerleri QE
paketi ile beraber gelen ev.x yazilimu kullanilarak 3
dereceden Birch hal denklemine fit edildi. Bu islem
sonucunda hacim modilii (B, = 1274 kbar) ve
birinci tiirev degeri (4,29) olarak bulundu. Tablo 1’de
verilen diger bir teorik caligma ile kiyaslandiginda
uyumlu oldugu goriilmektedir.

3.1.Elastik Ozellikler

Kiibik kristaller i¢in C11, C12 ve C44 olmak
iizere ili¢ tane bagimsiz elastik sabit vardir. Kiibik
kristallerde mekanik kararliligin geregi olarak elastik
sabitlerin saglamasit gereken kriterler vardir. Bu
kriterler,
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Ciy—Cy3 >0, Ciy >0, Coy >0, (Ciy +2C1,) >0 (1)

olarak verilir. Tablo 1°de verilen elastik sabitlerin
Denklem (1)’de verilen kiibik malzemelerin mekanik
kararlilik kosullarm1 sagladigi goriilmiistiir. Bu
acidan malzemenin mekanik olarak kararli oldugu
sOylenebilir. Denklem(1)’de verilen kisitlamalar ayn1
zamanda C12’nin C11°den kiiclik olmas1 gerektigini
de icerir. Bu sartlar B_0’nin biiylikliigli lizerine bir
siirlamaya sebep olur. Sonucta B_0’nin degeri C11
ve C12 arasinda olmasi gerekir[12]. Tablo 1°den de
goriilecegi iizere bu sart da saglanmaktadir.

C12 < BO < C11 (2)

Tablo 1. Orgii sabitleri (a, A), elastik sabitler
(Cij,GPa) ve hacim modiili (B 0, GPa)

Tablo 2. Bulk, Shear, Young modiilleri(GPa) ve
Poisson orani

Refarans Gy B Ey 9 Gy/B
Bu ¢alisma 38,90 121,05 10543 0,35 0,32
Deney [5] 57,00 106,00 146,00 0,27

Teorik [6] 66,58 116,90 0,26

Teorik [7] 89,00 145,00 222,00 0,34

Referans a Cu Cup Cu B,

Bu ¢alisma 4,049 133,50 1148 89,70 127,4

Deney[13] 4,064

Teorik [6] 172,97 906 88,87 116,8

Teorik [7] 221,00 111,0 107,00

Teorik [14] 4.048

Bulk(B), Shear(G), Young(E) modilleri ve
Poisson orani(3) asagidaki esitlikler [15] yardimi
hesaplanmis olup, elde edilen sonuglar Tablo 2’de
verilmigtir.

B = (€11 +2C2)/3 (3)
C11—C 3C.
GV — G 152+ 44 (4)
_ 5(C11—C12)C4q
R ™ 4c44+3(C11-C12) ®)
GR+G
Gy == (6)
E =9BG/(3B + G) @)
3B-2G
T 2(3B+G) ®)

Esitlikte gecen V,R ve H alt indisleri sirayla
Voigt, Reuss, Hill yaklagikligini gostermektedir.

Biiyiikliigii katinin sertligi hakkinda bilgi veren
bulk modiilii, belirli bir basing altinda malzemenin
hacim degisimine kars1 gosterdigi  direncin
Ol¢iistidiir. Bu degerin yaklasik 121 GPa olmasindan
dolayt malzemenin yeterince sert olmadig1
sOylenebilir.

Bulk modiiliine gore sertligi daha iyi tahmin eden
ve malzemenin belirli diizlem boyunca kaymaya
kars1 gosterdigi tepkinin bir Ol¢ilisii olan kayma
modilii; 38,9 GPa olarak tahmin edilmistir. Bu
sonuca gore malzemenin yeterince sert olmadigi
sOylenebilir. G degerinin diger teorik ¢aligmalar ile
elde edilen degerlerden biraz farkli olmasi kullanilan
yazilim ve yaklagim farkliligindan kaynakli oldugu
disiiniilmektedir.

Young modiilii gerilme zoruna karsi gerilme
zorlanmasinin 6l¢iisiidiir. Biiylik olmas1 malzemenin
sert oldugunu gosterir. Young modiiliiniin 105,43
GPa olmasi malzemenin ¢ok sert olmadigini gdsterir.
Bu durum, bulk ve kayma modiilii ile varilan yargiy1
desteklemektedir.

Baglanma kuvvetlerinin karakteristigi hakkinda
bilgi veren Poisson orani, malzemelerin temel
ozelliklerinden bir tanesidir. Merkezi kuvvetler icin
ist ve alt smurlarsirasiyla 0,50 ve 0,25'dir. Poisson
oraninin 0,35 olarak bulunmasindan dolay1
malzemenin merkezi kuvvetler etkisinde oldugu
sOylenebilir. Poisson orani(3), metal ve alagimlar
icin, genellikle 0,25 — 0,45 arasinda bulunur[7]. Bu
acidan bakildiginda Ti3Al metalik karakterde olmasi
beklenmektedir. Bu c¢alisma ile bulunan sonucun
Tablo 2’de verilen diger caligmalar ile uyumlu
oldugu goriilmektedir.

Ductile(doviilgen, yumusak, stinek)
malzemelerde genelde G H/B orani 0,5’den kiigiik,
bu oranin biiyilik oldugu malzemeler ise genel olarak
brittle(gevrek, kolayca kirilan) davranig
sergilerler[15]. Bu c¢alisma ile G_H/Borami 0,32
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bulunmustur. Bulunan bu sonuca gére malzemenin
doviilgen bir davranis sergilemesi beklenmektedir.

4. Sonuclar

QE yazilimi kullanilarak Ti3Al bilesiginin
yapisal parametreleri optimize edilerek 6rgii sabitinin
degeri 4,049 A olarak bulunmustur. ElaStic kod
yazilimi kullanilarak C11, C12 ve C44 bagimsiz
elastik sabitleri siras1 ile 133,5, 114.,8, 89,7 GPa
olarak belirlendi. Hesaplanan elastik sabitler
mekanik kararlilik sartin1 sagladigindan dolayr Ti3Al
malzemesi mekanik olarak kararlidir. Elastik sabitler
kullanilarak Hill yaklasikliginda bulk, shear, Young
modiilii ve Poisson oran1 121,05, 38,9, 105,43 GPa
ve 0,32 olarak hesaplandi. FElastik modiillerin
sonucuna gore malzemenin yeterince sert olmadigi,
merkezi kuvvetlerin etkisinde oldugu sdylenebilir.
Yine bu sonuglara gore malzemenin metalik
karakterde olmasi ve doviilgen bir davranig
sergilemesi beklenmektedir.

Simgeler

QE : Quantum ESPRESSO
PBE :Perdew-Burke-Ernzerhof
B : Bulkmodulu

G : Shearmodulu

E - Youngmodulu

9 : Poisson oran1

\Y/ - Voigt

R - Reuss

H - Hill
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